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 الإهداء
 أحمد الله عز و جل على منه و عونه و عطائه لإتمام هذا البحث

 صلي اللهم و سلم على النبي المصطفى

 الإنسانله آماله، إلى من كان يدفعني قدما نحو الأمام لنيل المبتغى، إلى إلى الذي وهبني كل ما يملك حتى أحقق 
بكل قوة، إلى الذي سهر على تعليمي بتضحيات جسام مترجمة في تقديسه للعلم، إلى  الإنسانيةالذي امتلك 

 .مدرستي الأولى في الحياة

 .الغالي على قلبي أطال الله في عمره أبي

العطاء و الحنان، إلى التي صبرت على كل شيء، التي رعتني حق الرعاية و كانت  إلى التي وهبت فلذة كبدها كل
سندي في الشدائد و كانت دعواتها لي بالتوفيق، تتبعتني خطوة خطوة في عملي، إلى من ارتحت كلما تذكرت 

 .ابتسامتها في وجهي نبع الحنان

 .نأعز ملاك على القلب جزاها الله عني خير الجزاء في الداري أمي

 ابنتكما كوثر... أسأل المولى لكما ظلا ظليلا و سعدا و فرحا قريبا 

عبد الله و "إليهما أهدي هذا العمل المتواضع لكي أدخل على قلبهما شيئا من السعادة إلى من هم سندي إخوتي 
 ''فاطمة، شفاء، سمية، فريال، سناء و براعمهم ''إلى فراشاتي حبيبات قلبي أخواتي ،"عادل 

التي كلما تظلمت الطريق أمامي لجأت إليها و كلما  ''بن كريمة يمينة'' هدي ثمرة جهدي لأستاذتي الكريمةكما أ
لك مني جزيل الشكر  ،دب اليأس في نفسي زرعت فيا الأمل لأسير قدما و كلما سألت عن المعرفة زودتني بها

 .أستاذتي

 إشراق السند و العون في مشواري الدراسيالجميلة التي كانت لي بمثابة الأخت الحنون و  صديقتيإلى 

 ..إلى كل من يؤمن بأن بذور نجاح التغيير هي في ذواتنا و في أنفسنا قبل أن تكون في أشياء أخرى

                             ( سورة الرعد 11الآية ) ". ان الله لا يغير ما بقوم حتى يغيروا ما بأنفسهم'': قال تعالى

                                                                               كوثر  سليماني الطالبة



 
 

II 
 

 هداءلإا
 .على منه وعونه لإتمام هدا البحث أحمد الله عز وجل

إلى ..المتعلمين إلى الأمي الذي علم..ونور العالمين إلى منارة العلم إلى نبي الرحمة ..ونصح الأمة..وأدى الأمانة . .إلى من بلغ الرسالة
 .رسولنا و سيدنا محمد صلى الله عليه وسلم

إلى من .. إلى ضياء حياتي..إلى من كان حبه اهتمامه قوام عزيمتي لى من علمني العطاء دون انتظارإ.. من كلله الله باهببة والوقارإلى
 بعد طول انتظار أرجو من الله أن يمد في عمرك لترى ثمارا قد حان قطفها ...احمل اسمه بكل افتخار 

 (.محي الدين)والدي العزيز أدامه الله لي
إلى من نذرت عمرها  التفاني إلى معنى الحنان و...إلى من وضع المولى سبحانه وتعالى الجنة تحت قدميها ووقرها في كتابه العزيز 

 إلى بسمة الحياة وسر الوجود ..إلى من كانت مصدر ثقتي..لدراستي 
 .(سليمة)  لناأمي الحبيبة أدامها الله

 (وصفية فاطمة.)إلى من كان دعائها سر نجاحي وحنانها بلسم جراحي إلى أغلى الحبايب جدتي العزيزة
 .خالي العزيز جدي و في قلوبنا تغمده الله برحمته الواسعة ولا زال حي. .إلى من رحل على  الدنيا

حت براعم الغد تتف بتكم أزهرت أيامي ومحالمفعمة بالبراءة   انتم من وه الوج إلى..والسعادة في بسمتهم..التفاؤل بأعينهم أرىمن  إلى
 أشقائي شقيقاتي و..يلهج بذكرهم و إلى من حبهم يجري في عروقي.. أمامي

 .(، فتح النورإكرامبالله،  زكرياء، مروة،  منتصر)
  .أعمامي وعماتي  أخوالي لاتي واالأهل خ إلى من كانوا لي نعم السند و

وتميزوا بالوفاء والعطاء إلى ينابيع الصدق الصافي إلى من معهم سعدت برفقتهم في دروب  بالإخاءوالأخوات إلى من تحلو  إلى الإخوة
. علموني ألا أضيعهم الخير إلى كل من عرفت كيف أجدهم و الحياة الحلوة والحزينة سرت إلى من كانوا معي على طريق النجاح و

 ..(صليحة ،نةلي ،منال ،شريفة.)صديقات الدراسة
 (.وسندس شفاء) وعمي خالي ا التي رافقت حياتي إبنتاإلى توأم روحي وبلسم شفائي إلى روح

  .(كوثر )المراتب  ىعلأتكون في  أن أتمنى..البحثمشوار هدي صديقتي التي رافقتني في أ أنولن أنسى 
كانت بمثابة الأستاذة الحنونة الصبورة طيلة فترة بحثنا أطلب من التي   بن كريمة يمينةكما لأنسى أن أتقدم بجزيل الشكر للأستاذة المشرفة 

 .العافية طول عمرهاو وجل أن يطيل في عمرها ويرزقها الصحة  الله عز
اللهم ليس اجتهادي إنما توفيقك وكرمك وفضلك علي، سلم الله طريقنا، و أتم علينا ماهو متوقع ليصبح حقيقة اللهم كما أنعمت 

 .رك وكما باركت فتمم كما أتممت فثبتفزد وكما زدت فبا

 بوغرارة إشراق
 



 
 

III 
 

 شكر وامتنان
 .(لئن شكرتم لأزيدنكم)قال الله تعالى في كتابه 

تناهى درب ولا ختم جهد ولا تم سعي إلا بفضله، الحمد لله على البلوغ ثم الحمد لله على التمام،  ما لله الحمد
 .سلم على سيدنا محمد صلى الله عليه و السلام الصلاة و ، والحمد لله على لذة الإنجاز

         وجل أولا وأستاذتي قدم بجزيل الشكر إلا الله عزنتإلا أن  اعنلا يس ، وناالأخيرة من رسالت نافي لمسات نحنها 
عم الد ه الفترة وذات المبذولة طيلة هدكل المجهو  بعتها الدائمة وامت الفاضلة ثانيا عن كل إسرارها و بن كريمة يمينة

 .في ميزان حسناتها ايضعه أنوجل  من الله عز أرجو المستمر و

 .عد لنا الدكتور سويقات عبد القادرإلى الأستاذ المسا قدم بجزيل الشكرنتكما 

 .الدكتور بن طويلة عمر رئيسا، الدكتورة الداوي حفصة مناقشابجزيل الشكر إلى الأساتذة المناقشين  دمنتقكما 

 .لمين خرفي على مجهوداتهم المبذولة شكر لكل من الدكتورين خلو عبد الرزاق وأيضا بجزيل ال ونتقدما

 .سهوا إلى كل صديقاتي نامعلومة وسقط في قلم نا ل مال من قدشكر كذلك كو ن

 .دراسيال نايل الشكر على مابذلوه طيلة مشوار قسم الفيزياء فلهم جز  دةأساتشكر نسى أن ننوفي الأخير لن 
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 مقدمة عامة 

و  جي الذي نعيشه حاليا من خلال مجالاتها الواسعة،و شهد التطور التكنولم وأقدمها الذي يو يعد علم الفيزياء من أهم العل

الغوص في  التوسع و ين علىالباحث سهلة مما حفزت العلماء وو بطريقة ممتعة  وذلك .الخ...مفاهيم الأساسية كالقوة والطاقةلدراستها ل

 .عنها يوم الاستغناءأصبحت واقعا لا يمكننا  و مجالاته

المواد بصفة  تدرس هاته الأخيرة المعادن و ،غيرها فيزياء النووية وفيزياء المواد والمنها فيزياء الطاقة،  فروع عديدة عدة إلىيتفرع هذا العلم 

 .الكمومية لقوانين الكلاسيكية ولعامة وخاصة طبقا 

 قام)1502(ط في عام ضبالسلط العلماء كل الضوء على الأكاسيد الناقلة الشفافة في أوائل  القرن التاسع عشر و بفقد 

و هتماما من طرف الباحثين إمن هنا حضيت هاته الأكاسيد الناقلة الشفافة  .الكاديوم  أكسيدأول  بدراسة ''كركارل باد ''العالم 

جعلها عنصرا  هذا ما (.شفافية عالية في المجال المرئي و انعكاسية عالية في المنطقة تحت الحمراء)العلماء لتميزها بخصائص كهربائية فائقة 

غيرها من  الشمسية، محسسات الغاز و الخلاياشات التلفاز،في صناعة شا كاستخدامها  صناعات التكنولوجية العديدةال في امهم

 .5]-1 [ (إلخ...الاستعمالات الكثيرة 

دراسة لمجموعة   جعلته نقطة بحث و كبيرا، و  اهتماماالتي وجدت  TCOمن الأكاسيد الناقلة الشفافة  ZnOالزنك  أكسيديعتبر 

 اختيارنا ي فيرئيس تعتبرالتي  يتميز بشفافية عالية في المنطقة المرئية وحيث  ،فريد من نوعه أكسيدالباحثين  لكونه  ة من العلماء وكبير 

   [1]. الأكسيدلدراسة هذا 

 لكترونية والإ وية وإلى دراسة الخصائص البنيقمنا بتطرق  ،زالبحوث سالفة الإنجا على الدراسات السابقة و وبالاستنادفي هذا السياق 

، (GGA)تقريبي  أيضا ستعمالبا و( SIESTA)، باستعمال برنامج (DFT)رية دالية الكثافةظفق نو الضوئية لأكسيد الزنك 

(LDA).  

 :كالتاليو هي   إلى ثلاثة فصول  عملال اهذنقسم  لتبسيط هذه الدراسة و



 مقدمة عامة 
 

2 
 

 الفصل الأول: 
الفيزيائية،  خصائصها أهم مميزاتها و الأكاسيد الناقلة الشفافة و لمفهومنظرية دراسة  إلىتطرقنا في هذا الفصل 

دراسة خصائصه  كسيد الزنك وأثم خصصنا الدراسة على  ،هم تطبيقاتها المتعددةأ و .......الكيميائية، البنيوية، الضوئية

 .أهم تطبيقاته الضوئية و الكيميائية و ،الفيزيائية

 الفصل الثاني: 
تقريبات ال معرفة معادلة شرودينغر  ومن خلال   (DFT)دالية الكثافة  نظريةعلى  عرفتلافي هذا الفصل قمنا ب

تتم به الدراسة في  الذي SIESTAالموافقة هبا من أجل إيجاد حلولا هبا، كما تعرفنا على برنامج العمل تحسينات ال و

 .الزنك أكسيدائص على خص الحساب فيهيتم  ومن خلاله  ،يعتمد كبرنامج للحساب الفصل الثالث و

 الفصل الثالث: 
 من طرف البرنامج المذكور سابقا و ال عليهصمناقشة النتائج المتح تم تحليل و ،خيرالأ أما في هذا الفصل الثالث و

 .الاستنتاجاتوعليه تم جمع عدد كبير من  .الدراسات السابقة تأكيد و ثالثالفصل ال المدونة في النظريةمقارنتها بالنتائج 

 الأفاق المستقبلية ليكن بحثنا هذا  خير ختتم عملنا هذا بخلاصة عامة و موجز قصير لنتائج المتحصل عليها وفي الأ
 .دراسات أخرى بغية التطوير في الميدان التكنولوجي نقطة بداية لبحوث و

 
 
 



 مراجع 
 

3 
 

 العامة مراجع المقدمة

المتوضعة على سطح Aun  (n=2_9 )و  Agnد المعادن النبيلة دراسة الخصائص البنيوية و الالكترونية لعناقي :بن كريمة يمينة  [1]

 (.2013)، ، مذكرة دكتوراه، جامعة ورقلةZnO( 0001)نصف ناقل 

المرسبة بتقنية الترسيب البخاري  ZnOتأثير بعض عوامل التحضير على الخصائص البصرية لأغشية : ح محمد.ع منصور، ي.م [2]

 (.2012)، 2، العدد21م، المجلد، مجلة التربية والعل(CVD)الكيميائي

الكهربائية لأغشية أكسيد الزنك المحضرة بطريقة التحليل الكيميائي الحراري، مجلة  دراسة بعض الخواص البصرية و:  محمد.ك.ب [3]

 (.2012)، 3، العدد10اهبندسة والتكنولوجيا، المجلد

[4] T. J. Couttsand D. L. Young and X. L : Characterization of Transparent 

Oxide  , (1990).  

[5] N. M. Revindra and V. K. Sriva,” Infared Physice .“2281, (1982) .  

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 عموميات حول أكسيد الزنك

 ZnO   
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 .1.Iمقدمة 

و أساسا للبحث و التطبيقات  للاهتمامإن تعدد و تنوع خصائص الأكاسيد الناقلة الشفافة جعلت منها مواد مثيرة   

 .في توسيع عدة مجالات منها مجال الخصائص الضوئية و الخصائص الكهربائية و كذلك البنيويةرعت شالتكنولوجية على حد سواء فقد 

من أبرز هذه الأكاسيد و أكثرها استعمالا و يمكننا تصنيفه كمادة شفافة ذو نفاذية عالية ، يمتلك فجوة  ZnO يعد أكسيد الزنك

مرشح قوي في مجال إلكترون السبين و  ZnOتبر أيضا أكسيد الزنك ، يعEg >3.3 eVطاقة ممنوعة مباشرة و واسعة نسبيا حيث 

فمن بين التطبيقات الصناعية و التكنولوجيا لأكسيد  كبير من بين كل أنصاف النواقل،  يإجهادمادة لينة نسبيا تمتاز بفعل كهرو هو 

و  (TCO)يزة للأكاسيد الناقلة الشفافة في هذا الفصل نحن بصدد دراسة وج .الزنك الخلايا الشمسية و الصمامات الباعثة للضوء

 .التعرف على الخصائص المختلفة لأكسيد الزنك
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 .1.Iمقدمة 

و أساسا للبحث و التطبيقات  للاهتمامإن تعدد و تنوع خصائص الأكاسيد الناقلة الشفافة جعلت منها مواد مثيرة   

 .ل الخصائص الضوئية و الخصائص الكهربائية و كذلك البنيويةفي توسيع عدة مجالات منها مجارعت شالتكنولوجية على حد سواء فقد 

من أبرز هذه الأكاسيد و أكثرها استعمالا و يمكننا تصنيفه كمادة شفافة ذو نفاذية عالية ، يمتلك فجوة  ZnOيعد أكسيد الزنك 

في مجال إلكترون السبين و  مرشح قوي ZnO، يعتبر أيضا أكسيد الزنك Eg >3.3 eVطاقة ممنوعة مباشرة و واسعة نسبيا حيث 

كبير من بين كل أنصاف النواقل، فمن بين التطبيقات الصناعية و التكنولوجيا لأكسيد   يهو مادة لينة نسبيا تمتاز بفعل كهروإجهاد

و  (TCO)في هذا الفصل نحن بصدد دراسة وجيزة للأكاسيد الناقلة الشفافة  .الزنك الخلايا الشمسية و الصمامات الباعثة للضوء

 .التعرف على الخصائص المختلفة لأكسيد الزنك

.2.I الأكاسيد الناقلة الشفافة    

في عام . ''Transparent carrier oxides''  لكلمة اختصار هي و (TCO) الأكاسيد الناقلة الشفافة

 سيد الناقلة ، فالأكا[1]على شكل حجمي   CdOأول أكسيد الكاديوم  ’‘ Karel Badeker’‘ اكتشف العالم (م1503)

 الأكسيدية حيث تصاغ الموصلات وتسمى بأشباه الشفافة هي عبارة عن أشباه موصلات تتكون من معدن متحد مع الأكسجين

.[2] )MxOy )بالشكل   

:بحيث  

.معدن : M 

.ذرة أكسجين : O 

.أعداد ستكيومترية : Xوy 
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 .[1]أشباه الموصلات الشفافة  مخطط :(I.1) الشكل

.2.2.I اتصنيفه: 

 :مركبة حسب تركيبها بسيطة و كاسيد الناقلة الشفافة إلى نوعينتصنف الأ

 إذا كانت تحتوي على معدن واحد تسمى أكاسيد بسيطة. 

 [3] تسمى أكاسيد مركبة إذا كانت تحتوي على عدة معاد. 

 :كما هو موضح في الجدول التالي

 CuO NiO أكاسيد بسيطة

 BaTiO3 CdIn2O4 أكاسيد مركبة

 [3].المركبة  والأكاسيد البسيطة  :(I.1) الجدول

.3.2.I أنواع الأكاسيد الناقلة الشفافة  

 :صنفين عليه تصنف إلى و  dopingتطعم الأكاسيد الناقلة الشفافة بنوعين من الشوائب
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.1.3.2.I  نوعn: 

 .العمليةهي حاملات الشحنة الأغلبية لذلك تستخدم بكثرة في التطبيقات  تلكتروناالإتكون 

.2.3.2.I  نوعp: 

 .[2] الشفافة تكون الثقوب هي حاملات الفجوات الأغلبية لذلك تستخدم بكثرة في تطبيقات الأكسدة

 :نوضح أنواع الأكاسيد الناقلة الشفافة في الجدول التالي

 

 

 

 [2].  الشفافة لةالناق الأكاسيدأنواع  (I.2): الجدول

 .4.2.I بنية الأكاسيد الناقلة الشفافة 

 :[4]مالأكاسيد الناقلة الشفافة إلى ثلاثة أقسا تقسم

.1.4.2.I مواد ناقلة: 

سبب إلى أن حزمة الأما في الفلزات يعود ، نتقال الالكترونات في هذه الحالة احتلال مستوى معين من الطاقةإيكون  في المواد الصلبة،

اجتيازها عن طريق  فجوة طاقة بينهما تكون صغيرة جدا تكاد تهمل، بحيث يستطيع من خلاهبا الإلكترون ليئة بالإلكترونات والنقل م

 .(BV)وعصابة التكافؤ (BC)طاقة مساوية له أو أكثر بسبب تداخل عصابة النقل  اكتسابه

 

TCO    من نوعp TCO    من نوعn 

NiO ZnO 

PdO SnO2 

AgO TiO2 
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.2.4.2.I أنصاف النواقل: 

مدى قدرتها  ى كمية الطاقة المكتسبة من الالكترونات الموجودة في حزم التكافؤ ويعتمد التوصيل الكهربائي في هذه الحالة عل

 .BVعصابة التكافؤ  و  BC النقلبين عصابة على اجتياز فجوة الطاقة المحظورة، التي تفصل 

.3.4.2.I العوازل : 

 مملوءةكون ، التي ت(BV)، خالية تماما من الالكترونات على عكس عصابة التكافؤ(BC)عصابة التوصيل  هاتكون في

 .eV 5فجوة الطاقة بينهما كبيرة جدا تفوق  بالإلكترونات و

كما   .مما أكسبها ناقلية جيدة وشفافية عالية جدا eV 1 ــــــــتقدر ب الطاقي لأن قيمة الفاصل ،أنصاف النواقل إلى TCO تنتسب 

 :وضحه الأشكال التاليةت

 

 

 

 

 

    

 

 

 [1]. الثلاثةللمواد المقاومية  ت التوصيلية ودياالم :(I.2) الشكل     



 ZnO عموميات على أكسيد الزنك                                                                الفصل الأول

 

9 
 أكاديمي مذكرة ماستر

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 [4]. عازلة  (c)،ةنصف ناقل  (b)،ناقلة (a) :الطاقة لمواد حزم :(I.3)الشكل 

.5.2.I  الشفافة الأكاسيد الناقلة ختيارإمعايير 

 ئص الضوئية ومعيار يربط الخصار باختيا’’G.R Gordon’’أفضل الأكاسيد الناقلة الشفافة قام العالم لاختيار

  Rالسطح مقاوميه و Tحيث يمثل النسبة بين النفاذية  Ft/cيسمى هذا المعيار بعامل الجودة ،الكهربائية للأكاسيد الناقلة الشفافة معا

 [5-6]: يمثل الجدول أدناه معامل الجودة لبعض الأكاسيد الموصلة الشفافة
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1-) معامل الجودة الأكسيد
Ω) 

Zno:Fe 3 

Cd2:SnO4 3 

ZnO:Al 3 

In2O3:F 3 

SnO2:F 1 

ZnO:Ga 1 

ZnO:In 2 

 [7]. ة لبعض الأكاسيد الناقلة الشفافةمعامل الجود :(I.3)الجدول 

.6.2.I خصائص الأكاسيد الناقلة الشفافة  

دة بمرور الزمن الخصائص جعلت هبا نطاقا واسعا جعلها تكتسب تطبيقات عدي تمتاز الأكاسيد الناقلة الشفافة بمجموعة من المميزات و

 .[1]تطوره نذكر منها و

.1.6.2.I الخصائص الكهربائية 

، المقاومة السطحية [8]() ممتازة هي الناقلية الكهربائية كاسيد الناقلة الشفافة خاصية كهربائية عالية والأ أهم الخصائص التي جعلت

(R) الفاصل الطاقي ،(Eg)...[9]الخ . 
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.2.6.2.I  الضوئيةالخصائص 

سقوط شعاع  عندف .غيرها الصناعية و الات المخبرية والمجتعد هذه الخصائص للمواد الشفافة ذات أهمية شاسعة و واسعة جدا في 

ثلاثة  تتمثل هذه الخصائص في جزء منه ينفذ و و أخرعكس جزء ت تص جزء منه وتم ةالأخير  ه، فإن هذةضوئي على مادة شبه ناقل

 :[10]ظواهر

  النفاذية Tالامتصاصية  وA:  

الجزء التخيلي  ε2()، حيث ε2+()ε1= ()ε()يمكن معرفة الخواص الضوئية للمادة بمعرفة دالة السماحية  

 .اخل المادةالجزء الحقيقي فهو يميز انتشار الضوء د ε1()و الذي يميز امتصاص المادة للضوء أما 

   الانعكاسيةR: 

أثناء سقوط حزمة ضوئية ذات طول موجي معين على  IRالمنعكس ( الشعاع)بأنها النسبة بين شدة الضوء  R تعرف الانعكاسية

 .I0الساقط ( الشعاع)سطح ما و شدة الضوء 

 : بــتعطى  IR في حالة ما إذا كان الشعاع الساقط عموديا فان تأثير الانعكاس على شدة الشعاع المنعكس

   R=                                                                                  (1.I) 

 :حيث

:n معامل الانكسار. 

:k معامل الخمود. 

 :نجد k=0عند  
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   R=                                                                                        (2.I) 

 n=0في حالة    

R= 1                                                                                                             (1.I)    

 :ثلاث ثوابت  تتمثل فيال و

 معامل الخمودk : 

 .طاقة فوتونات الإشعاع الساقط عليهاهو عبارة عن كمية ما تمتصه الكترونات المادة من  

 :و يعطى معامل الخمود وفق العلاقة التالية

K( )=                                                   (4.I)     

  .الجزء الحقيقي لثابت العزل :

 .الجزء التخيلي لثابت العزل :

 الانكسار  معاملn: 

الانكسار هو خاصية بصرية لمادة هبا معامل انكسار يعتمد على الاستقطاب و اتجاه انتشار الضوء، يتم قياس الانكسار على أنه  

 . الفرق بين مؤشرات الانكسار العادية و الغير عادية

 :يمكن حساب معامل الانكسار من العلاقة الآتية
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    n( )=                                                          (3.I) 

 .لثابت العزل الجزء الحقيقي :

 .الجزء التخيلي لثابت العزل:

   معامل الامتصاصα: 

 :يترجم انتشار الضوء داخل المادة بسبب امتصاصها لشعاع الضوء الساقط تعطى بالعلاقة الآتية

                                                                                  (3.I) 

 :حيث

 .الجزء التخيلي لدالة السماحية : 

 .التواتر :

 .سرعة الضوء في الفراغ :

 .معامل الانكسار :

.7.2.I كاسيد الناقلة الشفافة مميزات الأ 

 (.فاصل طاقي واسع)ذات فجوة طاقة واسعة  

 .VIS نطقة المرئيةالمنفاذية عالية في  
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 .UR نطقة تحت الحمراءالمانعكاسية عالية في  

 .]11 ،[1 لكترونات حرة لعصابة التكافؤ تركيزا عالياإامتلاك  

.8.2.I  تطبيقات الأكاسيد الناقلة الشفافة 

 .سسات الغازاتاستخدامها في متح 

 .استخدامها في صناعة شاشة العرض المسطحة 

 .]11،[1 الخلايا الشمسية تستعمل في منظومات 

.3.I أكسيد الزنك ZnO 

 .1.3.Iتعريفه: 

الكيميائية  الصيغةو و هو مركب لا عضوي ذ ،(zincite) [12]  اسممادة موجودة في شكلها الطبيعي تحت هو 

ZnO))،  غير سامة بعكس ما نجد عليه مركبات الكاديوم  يعتبر ذلك الأخير مادة(CdO)،  يكون على شكل مسحوق عديم و

يعد مادة شبه موصلة ينتمي إلى مجموعة  ، كما أنهالتسخين بسبب التشوهات الشبكية ذو لون أبيض يميل إلى الاصفرار عند الرائحة

في حالة  الانفجارأو  للاحتراقم مزاياه كونه غير قابل من أه ،((n-typeمن النوع السالب ( TCOS) الموصلة الشفافة الأكاسيد

لخليك و الحوامض المعدنية و كربونات ا حامض يمكن إذابة أكسيد الزنك فيكما   ،وجود حريق وخاملا نسبيا تجاه الكائن البشري

 [13]. و بالتالي فهو أكسيد أمفوتيري لا يذوب بسرعة في الماء ،اهبيدروكسيدات القلوية ونيوم ولمالأ

من أملاح  استخلاصهيمكن ف ،[12]يتشكل أكسيد الزنك عندما يتعرض الزنك المعدني للهواء فيعطي طبقة واقية تحمي بقية المعادن

 .[1]الزنك أو من كربوناته أو نتراته بواسطة التهشيم الحراري 
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 .[14] مسحوقل شك أكسيد الزنك : (I.5)الشكل                                 .[14] أكسيد الزنك ةبلور  (I.4): الشكل

 

.2.3.I خصائص أكسيد الزنك ZnO  

 :  مما جعله يكتسب خصائص نذكر منها (TCO)كاسيد الناقلة الشفافة  فئة الأإلىينتمي أكسيد الزنك 

I.7.0.3. الخصائص البنيوية  

أو في  (CFC)لدوري بصفة عامة إما في بنية في الجدول ا( II-VI)السادسة  –نواقل المجموعة الثانية ال فأنصابنية تتبلور 

أو بلور صلب  (poudre)في الطبيعة على شكل مسحوق ZnO  الزنك أكسيدو يمكن أن يوجد  ،Wurtzite (HC)بنية 

(cristal massif)[15] ، و تبعا لشروط التحضير يكون التركيب البلوري لأكسيد الزنك على شكل ثلاثة تراكيب مختلفة: 

 .(Hexagonal wutzite)  سداسي متراص .1

 .(Cubic-blend)مكعب  .2

 . [16](Rock salt)ملح صخري  .1
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 :التالي كما هو موضح في الشكل

 

 .[16] البنية البلورية لأكسيد الزنك أنواع مختلف (I.6): الشكل

Hexagonal Wurtzite :(a) ،(Cubic zinc-blend :(c) Rock salt :(b 

في حين يتم . P63mcاستقرارا تيرموديناميكيا التي تنتمي إلى مجموعة الفضاء الأكثرداسية هي تكون البنية الس ،في الظروف العادية

فنحصل على  الأخيرةأما في الحالة  ،مكعبي في حالة نمو الطبقات فوق ركائز ذات تماثل *Zinc blend* شكلالالحصول على 

*Rock salt* [17]. تحت ضغوط عالية نسبيا 

تمتلك هذه البنية ثوابت شبكية ذات القيم  ،استقرارا ووجودا في الطبيعة من غيرها الأكثرالبنية السداسية  تعد الأنواعمن بين هذه 

(a=b=3.249Å ) و(c=5.207Å ) و القيمة(c/a ) قريبة جدا من القيمة المثالية للخلية السداسية و التي تساوي

(1.633Å)[18]. 

 : الجدول الموالينلخص أهم الخصائص لأكسيد الزنك فيكما يمكن أن 
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 . [19] بعض الخصائص الرئيسية لأكسيد الزنك(I.4):  الجدول

 : [20]كالتالي  في البنية السداسية الأكسجينتتموضع ذرات الزنك و حيث 

Zn2+: (0 ; 0; ) ; ( ) 

O2–: (0 ; 0 ;0) ;( ) 

 .[16]العكس بالعكس و (O)ذرات أكسجين  3 (Zn)بحيث يحيط بكل ذرة زنك 

 :التالي كما يظهر في الشكل (Wutzite)في البنية السداسية  (O)و  (Zn)ذرات توزيع 

 

 

 

 

  [16]. الزنكالبلوري المتراص لأكسيد  لتركيبا: (I.7) الشكل

 البنية السداسية الخصائص

 81.37 (g/mol)الكتلة المولية 

 5.67 (g/cm3)الكثافة

 1970 (°C)نقطة الانصهار 

 2360 (°C)نقطة الغليان 
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 قدرهمن حجم البلورة و تترك فراغ بنصف قطر  44%نسبة  (O)و ذرات الأكسجين  (Zn)جهة أخرى تحتل ذرات الزنك من 

(Å0.53)[20]. 

.2.2.3.I الكيميائية الخصائص الفيزيائية و 

 نفاذيةيعد من المواد التي تمتلك  كما،n من نوع السالبكهربائية جيدة و ناقلية  ذاللاعضوية من المركبات  ZnO يعتبر أكسيد الزنك  

 .]1،10[ الأخيرةنه يكون انعكاسي في هاته المنطقة أتنتهي عند المنطقة تحت الحمراء، أي  تمتد من المنطقة المرئية و عالية شفافة

 . ZnOكسيد الزنك لأيلخص الجدول أدناه أهم الخصائص الفيزيائية و الكيميائية  -

 أكسيد الزنك سمالإ

 ZnO رمزال

     g/cm33.332  كتلة حجمية

 31.135 كتلة مولية

 Wurtizite نوع الشبكة

 k 225 درجة الانصهار

 0.313 درجة الأيونية

 10cm3 6اكبر من  تركيز الحاملات الذاتية

 g/cm3 5.67 الكثافة

  mev30  طاقة الربط

 2.025 – 2.003 قرينة الانكسار

 .]1[لأكسيد الزنك الكيميائية الخصائص الفيزيائية و: (I.5) دولالج  
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.3.2.3.I الخصائص الضوئية 

تختلف نفاذية كما ،  منطقة تحت الحمراء مادة شفافة ذو نفاذية عالية في المجال المرئي و أوناقل  ZnO  الزنك ديعتبر أكسي

ZnO  [21]( النظرية_  تجريبيةال)طريقتين الالتي تحدد من خلال  خرى وأ إلىمن بنية. 

 £=3.3 ثابت العزل
3.3=£ 

  Cm-1103  معامل الامتصاص

 معامل الانكسار عند
nm 350 

2.011-2.025 

 mev 60 لطاقويا لالفاص
 50% كبر منأ النفاذية

 معامل الانكسار عند
nm 330 

1.3- 1.5  

 .ZnO [21] الزنكهم الخصائص الضوئية لأكسيد أ: (I.6)الجدول 

 

4.2.3. I .الخصائص الكهربائية 

هذه القيمة حسب  تختلفبحيث  (eV<Eg 3.3)يمتلك أكسيد الزنك فجوة طاقة ممنوعة مباشرة و واسعة نسبيا أي عند 

  [22].تتأثر أيضا بنسبة التطعيم و سمك العينة( 1.1و 1.1)eV   تكون محصورة بين التحضير حيثدرجة الحرارة و طريقة 

 )للإلكترونات انتشار مباشر)صيل بطريقة مباشرة قعر حزمة التو  إلىفي أكسيد الزنك من قمة حزمة التكافؤ ات الإلكتروننتقال إيتم 

كيميائية عالية استقرارية   ذو و هو ،درجة حرارة الغرفةفي ( meV 60) :ــــكبيرة تقدر ب  رتباطالذلك فهو يمتلك طاقة  بالإضافة ،[23]

 :الجدول التالي لأكسيد الزنك في ئص الكهربائيةبعض الخصاص يلخكما يمكننا ت  [24].
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 مباشرة طبيعة الفاصل الطاقي

 eV 3 عرض الفاصل الطاقي

 k° 3.34 eV ≠ 0.02 300عرض الفاصل الطاقي عند 

 N نوع التوصيل

 m0 0.28 الكتلة الفعالة للإلكترونات

 m0 0.6 الكتلة الفعالة للثقوب

 BC 3.7 . 1018cm–3الكثافة عند 

 BV 1.16 . 107cm–3كثافة عند ال

 107cm.s–1 . 2.2 السرعة الحرارية للإلكترونات

 107cm.s–1 .1.5 السرعة الحرارية للثقوب

 106 المقاومية
Ω.cm 

 

 

 . [25] بعض الخصائص الكهربائية لأكسيد الزنك :(I.7) الجدول

 

 

 :يوضح الرسم التالي عصابات الطاقة لأكسيد الزنك و
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 .[26]تخطيطي لعصابات الطاقة لأكسيد الزنك  رسم :(I.8) الشكل

 .5.2.3.Iالخصائص الميكانيكية 

الثوابت المرنة هي أصغر من تلك  هذه ،درجة على مقياس موس 3.3أكسيد الزنك هو مادة لينة نسبيا مع صلابة من حوالي 

 نصهارا و التمدد الحراري و درجة حرارة ،رتفعةالمية الحرارية مثل الجاليوم القدرة الحرارية و الموصل ، V-IIIالتي من أشباه الموصلات

التي و هو من بين أنصاف أو أشباه النواقل  ،، أكسيد الزنك لديه مدى حياة ضوئي طويل جداعالية تعود بالفائدة على السيراميك

ية منه مادة مهمة من الناحية هذه الخاصحيث تجعل ، GaN et AINيمكن أن تقارن مع الجاليوم فلديه أعلى شدة كهروطغطية 

 .[27-28]التكنولوجية للعديد من التطبيقات

.6.2.3.I الخصائص المغناطيسية 

( Mnالمنغنيز)مثل  الانتقاليةلات نقوم بتطعيمه بالمعاد فعندما ،مرشح قوي في مجال إلكترون السبين ZnOأكسيد الزنك 

واقل التي تحمل الخاصية الفيرومغناطيسية مهمة جدا في مجال إلكترونيك تعتبر أنصاف النحيث  ،ةفير ومغناطيسيتصبح لديه خاصية 

 .[1]السبين
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.7.2.3.I الخصائص الكهروإجهادية 

نتج ذلك عن البنية  ،(3.3ثابت العزل يساوي )الأكبر من بين كل أنصاف النواقل  يإجهادكهرو يتميز أكسيد الزنك بفعل  

عن الإجهاد الخارجي يتحول إلى تيار كهربائي ذي قطبين قطب موجب يكون الجزء المشحون البلورية لأكسيد الزنك، و التشويه الناتج 

 .[29]جزئيا بالشحنات الموجبة و القطب السالب الجزء الآخر الذي توجد به أغلب الأيونات

 .3.3.Iالعيوب في أكسيد الزنكZnO  

 :توجد عدة عيوب لأكسيد الزنك، نذكر بعضها على النحو التالي

 .[1]تللحبيباالحدود البينية  هي عيوب مستويةالإختلاعات و  تتمثل في عيوب ممتدة، الفراغاتهي  نقطيةعيوب 

 

.4.3.I تطبيقات أكسيد الزنك ZnO  

 :  في عدة مجالات نذكر منها كبيرة  أهميةمما جعل الباحثين يضعون له  ،بالعديد من الخواصZnO يمتاز أكسيد الزنك  

 للحفاظ من الصدأ (الفولاذ) طلي الحديد. 

 الصبغيةصناعة الدهانات  تستخدم في. 

  تالسيارا (أجزاء)إطارات تستخدم في صنع. 

 شمسية الخلايا. 

 حساسيات الغاز. 

 الباعثة للضوء(  صمامات) الديودات. 

 10]، 1 [المولدات الكهربائية. 
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 .1.IIمقدمة 

نموذج  ''انريكر فيرمي''و ''لولين توماس''ضع كل من و ضبط الب 1520، و في عام (15)شرفي بداية القرن التاسع ع

ام متعدد الجسيمات ظترجمة المسائل الكمومية أي إعادة استبدال ن على صياغة و ايعتمد مبدأه تي ، ال(DFT)نظرية دالية الكثافة 

 .ام أحادي الجسيماتظإلى ن

 عمليات الحسابية الكمومية والالكيمياء نظرا لاستعماهبا في  علم الفيزياء و المستخدمة في الطرق، من أهم (DFT)تعتبر دالية الكثافة 

لازالت تواجه صعوبات من مع ذلك  و ،سرعة عاليةو متنوعة ذات تكلفة غالية تطبيقها في مجالات عديدة هذا يعود لسبب إمكانية 

تعديلات للمفاهيم الأساسية في هاته  ملحوظ في اذا ما جعلها تشهد تطور دينغر، هو أجل استخدامها لطرق التقليدية لحل معادلة شر 

 .ونة الأخيرةالآ

II.7.0 معادلة شرودينغر للبلورة 

 )الكترونات+ أيونات  (تعتبر معادلـة شرودينغر هي منطلق كل الدراسات الكمية للنظام الكوانتي للبلورات، يوصف نظام الجسيمات 

 : ينغر التاليةالمتفاعلة بالـمعادلة شرود

HE                                                                                                                    (1.II) 

:H يمثل اهباملتونيان. 

:ψ دالة الموجة.  

:E طاقة النظام.  

ل الجسيمات و طاقة التفاعل فيما بينها و عند الاقتضاء طاقة التفاعل مع اهبميلتونيان الكلي للجملة يكون مُؤلف من الطاقة الحركية لك

 :يكتب اهباميلتونيانالوسط الخارجي، عند غياب الحقل الخارجي 
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(2.II) 

 :نأي أ

 

 

 

 

 

 

 

 

 .خاصة بإلكترونات j وi المعاملات 

 .خاصة بالأنوية Bو   aالمعاملات 

M .m نوية على الترتيبلأا و ت كتل الإلكترونا. 

eشحنة الانوية. 
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 ;. المسافة بين النواتين.

 .iوالإلكترون aالمسافة بين النواة  :

 i. j .   المسافة بين الإلكترونين 

 .مؤثر لابلاس 

 :نالزم لة شرودينغر تكون مستقلة عنفي حالة السكون معاد

 (3.II)       

 :بحيث تمثل

 : أنوية+ إلكترونات )دالة الموجة و تتعلق بكل إحداثيات الجسيمات( ، E تمثل القيم الذاتية الموافقة . 

أي أن  ،مجهول تقريبًا10.224 يصبح لدينا ³سم 1في =Z 13مثالً عندما ، متغير N(Z+1)3 ذرة تحوي N معادلة شرودينغر لـ

 .لذلك وضعت عدة تقريبات لتبسيط هذه المعادلة نذكر منها ،ادلة شرودينغر بهذه الكيفية مستحيلة الحلمع

2.2.II. تيكياالتقريب الأدياب  

يعتمد هذا التقريب على فصل حركة الإلكترونات عن الأنوية، والذي يأخـذ بعين الاعتبار الاختلاف الكبير بين كتلة 

حيث أن كتلة الإلكترون أقل بكثير من كتلة النواة في حين أن سرعة الالكترونات أكبر بكثير من سرعة  ،الالكترونات و كتل الأنوية

 : [1] فاعل الأنوية فيما بينها ثابت أيبحيث تعتبر ساكنة أمام الإلكترونات و يؤخذ حد ت،معناه إهمال الطاقة الحركية للنواة .النواة 

VNN = cte  ،0TNN =  

 :لكتروني و هاملتونيان نووي على الشكلإنيان الكلي للجملة مؤلف من هاملتونيان أي يصبح اهبميلتو 

(4-II) 
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 :بحيث

(5.II)                                                                                 

 .بهاميلتونيان الالكترونات  He يسمى 

 : للإلكترونات هي إذن معادلة شرودينغر

                                                               

 .فوك -تقريب آخر يسمى تقريب هرتريهذه المسألة الأخيرة لا يمكن حلها بالطرق الرياضية المعروفة لذلك نستخدم 

 

II.3.0. فوك -تقريب هارتري  

.1.3.2.II رتريتقريب ها  

 على نمـوذج الإلكترون المستقل أي أن كل إلكترون يتحرك منفرد في الحقل المتوسط المتولد عن الأنوية و ،يعتمد تقريب هارتري

بالتالي يكتب اهباملتونيان  و ،أي يتغير المشكل لدينا من عدد كبير من الالكترونات إلى إلكترون وحيد ،باقي الالكترونات الأخرى

 :[2]ـالشكل للجملة ب

                                                                                                                (7.II) 

  :مع أن

(8.II) 

    في حقل الأنوية i تمثل الطاقة الكامنة لإلكترون    
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RK
 .يمثل موضع الأنوية :0

 .  يمثل الكمون الفعال هبرتري    

 :تكتب المعادلة و

(9-II) 

 : تكتب دالة الموجة الكلية للجملة كجداء دوال الحالة لكل الإلكترونات على الشكل

(10.II)  

 :و تكتب الطاقة الكلية للجملة كمجموع الطاقات الموافقة لكل حالة الكترونية

(11.II) 

 :إذن معادلة شرودينغر للإلكترونات تصبح

(12.II) 

المفضلة هي الموافقة  iΨو ذلك حسب مبدأ التغاير الذي ينص على أن iΨ فالحلول الناتجة تمثل القيم المتوسطة للطاقة لاختيار كيفي

 .الأصغرية Eلقيمة 

رية ، و دالة الموجة تكون ضد تناظ، زائد الكمون الكولومبيUjيخضع لكمون الشبكة  وrj   يأخذ الموضع jمعنى هذا أن الإلكترون 

 :بالنسبة لتبادل العنصريين أي

(13.II) 
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.2.3.2.II  تقريب فوك  

 إلكترون على N احتمال لوضعN !حسن فوك تقريب هرتري وذلك بإدخال مبدأ السبين لنظام الالكترونات بحيث توجد

N  [3] عموض. 

 :مثالً أول إمكانية هي

(14.II) 

 :ثاني إمكانية هي و

(15.II) 

 . حد لنفس النوع N! عند تطبيق كل التبديلات نحصل على

 :يدعىلتصبح بشكل محـدد ( -)و )+( دالة الموجة هي مجموع كل الحدود مع الأخذ بعين الاعتبار الإشارتين 

                                           (16.II)   

 .بثابت النظاميةحيث يدُعى الثابت 

 .4.2.IIنظرية دالية الكثافةDFT   

ذلك لحساب الطاقة الكلية  في مختلف طرق حساب بنية عصابات الطاقة يتم التركيز على اختيار شكل كمون دالة الموجة، و

  (r) للإحداثيات ، و التي تكون كداله (x. y.z) المؤثرات شكل الكمون و دالة موجةتخدم في كتابة كل فيما يلي نس  E،للنظام

 :لنظام الإلكترونات بالشكل E عنصر الكثافة الالكترونية أي تكتب الطاقة الكلية E لتحيد الطاقة

 (17.II) 
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 .1.4.2.IIفارمي -نظرية توماس  

كدالة لكثافة الإلكترونات المعروفة لغاز  اللامتجانس فارمي الطاقة الكلية لغاز الإلكترونات -توماس صاغ( م1927)سنة  في

حيث أنه عند آخر تقسيم تعتبر الكثافة الإلكترونية ثابتة في كل  ،متجانس و ذلك بإجراء عدة تقسيمات عنصرية على منطقة بريلوين

 .[3 -3] منطقة من المناطق بريلوين المقسمة

 :على الشكلEن تكتب الطاقة الكلية للنظام إذ

(18.II)   

 :تعطى كثافة غاز متجانس

(19.II) 

 .طاقة فيرمي  :حيث

 :الطاقة الحركية لغاز متجانس هي

(20.II) 

 :نجد من المعادلتين السابقتين

                                                        (21.II) 

 :فارمي هي -الطاقة الحركية لتوماس



 DFTنظرية دالية الكثافة                                                                            اني  الفصل الث
 

36 
 أكاديميمذكرة ماستر

 

(22.II) 

يأخذ بعين الاعتبار ارتباط الإلكترونات، إذن الطاقة  ذيفارمي هي تقريب موضعي لكثافة الإلكترونات ال -نظرية توماس

 :شكلفارمي تأخذ ال -الكلية لنظام الالكترونات في تقريب توماس

(23.II) 

 : كما أجريت بعض التحسينات هبذه النظرية

 .1.1.4.2.II فعل التبادل المقترح من طرف ديراك 

                                                                                                  (24.II)  

.2.1.4.1.II  المقترح من طرف فيغنزفعل الارتباط  

(25.II)                                                                                            

.2.4.2.IIكوهن  -نظرية هوهنبارغ  

، و أن كل عطاةنفسها كثافة الحد الأدنى المأن كثافة الحالة الأساسية للجسيمات هي  ،نبارغ و كوهنو من ه كلبرهن  

 .[3] خصائص الحالة الأساسية هي دالية لكثافة الإلكترونات

 (26.II)  

 :بحيثُ يعبر عن دالية الطاقة بـ

                                                                                                   (27.II) 

 :بحيث
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                                                                                               (28.II) 

:Uكمون تفاعل الإلكترونات. 

:T  للإلكتروناتالطاقة الحركية. 

 : باستخدام تقريب هرتري نجد

                                                                    (29.II) 

 :حيث

()G: تمثل الطاقة الحركـية للإلكترونات زائـد الفرق بين طاقة التفـاعل الحقيقية و طاقة تفاعل هرتري. 

 .3.4.2.IIشام -معادلة كوهن 

 على طاقة ولمع استخدام مبـدأ التغاير للحص شام كثـافة الإلكترونات كمجموع كثـافة الجسيمات-كتب كوهن  (م1233)سنة فـي 

 .[3] الحالة الأساسية، بحيث تعطى كثافة احتمال تواجد الشحنة 

                                                                                            (30.II) 

 دالية الطاقة الكلية للالكترونات

(31.II) 

 :طى بـفوك تع -طاقة هرتري 

 : 

 :حيث
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T: الطاقة الحركية للجسيمات في حالة التفاعل . 

V: إلكترون_ون التفاعل إلكترونمك.  

VH: هرتري كمون. 

 : T0 الطاقة الحركية للإلكترونات الحرة. 

: VX ـ : ب الذي يعرف ن تبادل الإلكترونات وكمو VX = V - VH 

VC:ب رفالذي يع كمون ارتباط الإلكترونات و:  VC = T – T0  

 : هي FH.Kالدالية  إذن

(33.II) 

   

 (.ارتباط –تبادل)هو كُمون: 

 :أي دالية الطاقة الكلية

(34.II) 

 : شام هي -معادلة كوهن

                                                 

 .4.4.2.IIشام -حلول معادلة كوهن  
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 -ثافة، الكمون و مدارات كهونو ترتب حسب استخدامها للك DFT تركز مختلف طرق حساب بنية عصابات الطاقة مبدئيا على

 :[3] بالتالي دالة الموجة الأساسية هي و، شام -تعتمد على مدارات كوهنـــــاالطريقة الموجة المستوية المتزايدة خطي ،شام

(36.II)                                                                                              

 .هي معاملات النشر لدالة الموجة Ciaبحيث أن 

بحيث تؤخذ طاقة  (II.1)الشكل يجب حل المعادلات الأساسية بطريقة الدورات التكرارية الممثلة في Ciaعمليا لحساب المعاملات 

 :النظام أصغريه

 : شام هي -حلول معادلة كهون

(37.II) 

H: شام -هميلتونيان كهون. 

 .مصفوفة التغطية: 0
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                  .  DFTمخطط لنظرية دالية الكثافة :(II.1) الشكل
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II.2.4.0 كثافة الموضِع   تقريب 

رتباط مشكلة لذلك يقترح العالم كوهن وشام حلا هبا عن طريق  تقريب الكثافة الموضيعية حيث يعتبر نظام الا –تعتبر وضيفة التبادل 

متجانس باعتباره موضِعي    :]5 [على شكل معادلة( ارتباط-تبادل)ا مٌتجانساً، تصاغ  عبارة طاقة الإلكترونات اللاا

(38.II) 

 :ندخل مبدأ السْبين على المعادلة

(39.II) 

 :ليتحدد كالتا التبادل ن خلال مساهمة الارتباط وقسمين م إلىكما يمكن تقسيم العبارة 

                                                                                       (40.II) 

  : طاقة التبادل

 : الارتباططاقة 

 :و لحساب الكثافة الإلكترونية نقوم بعملية الجمع على كل المدارات كالتالي

)                                                                                           (41.II)  

.2.II4.0 .تقريب التدرُّج المُعمَّم  

عبر التدرج  الذي أضاف تغيرات كثافة الالكترونات ( LDA) لتقريب كثافة الموضع تحسينا  GGAمالمعمجاء تقريب التدرج 

 . 

 [11-10].( GGA)تترجم النتائج المتحصل عليها على شكل سلسلة لمنشور تايلور في تقريب التدرج المعمَّم 

 : نكتب العبارة طاقة بالصيغة التالية 

 (42.II)  

 . تدرُّج الكثافة الإلكترونية 
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 .كتروناتلالإ 

.2.II4.7.أنجل و فوسكو تقريب 

مما يجعلنا نتحصل على قيمة الفاصل  ،شكل بسيط( GGA)و تقريب التدرُّج المعمَّم ( LDA)تقريب كثافة الموضِع  يؤخذ

بالبحث يقومان ( Voskoو Engle)، مما جعل العالمان كمونلبعيد عن النتائج الدقيقة ل و التجريبة القيمةقل بكثير من أالطاقي 

 .قلأوتكون فيهم طاقة  (دلتبا–ارتباط )الدقيقة للكمون الطاقة  القيمة الحقيقية و إيجادمن  تمكنهماصيغة  أفضلعلى 

.2.II4.8.  طريقة شبه الكمون 

ه الحالة في معرض درس في( 1513)طريقة شبه الكمون سنة   (Fermi)رمي عرض فِ  ،لكاناتللالدراسىة مستويات الطاقة  

، و بواسطتها تم التعرف على خواص دِراستهاعند ( م1530)سنة (Hellman) ، و التي استخدمها هيلمان رية للطبقات الرقيقةذال

 .]12]1-113   (OPW)لطريقةأنصاف النواقل، و التي تُمثل امتداداً 

 .كمجموع دوال الموجة للحالات الذرية المشغولة قلبيا  فتُعطى الدالَّة 

(43.II)  

 .يمكُن أنْ نجدها مُتعامدة مع كل الحالات القلبية ة الموجة دالَّ  إذْ نجد أن  

(44.II)  

                                                                                  (45.II)    

 .مُعادلة شرودينغر

(46.II)  

 : بالتعويض نجد

                                                                         (47.II)  

 :إذاً 

(48.II) 
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(49.II)  

                                                                       (50.II) 

 :على الشكل التالي) II) 3-8و منه تُكتب المعادلة

                                                                                            (51.II)  

 :أيْ 

                                                                                 (52.II) 

 .          كُمون التنافر الموج ب : حيث

.3.II  تعريف و استخدام برنامجSiesta 

 :را لــِــاختصا Siesta مُصطلحإن 

SIESTA (Spanish Initiative for Electronic Simulation with Thousands of Atoms) 

 .1.3.II تعريف برنامجSiesta 

، و يتُم استعماله في نظرية دالِّية الكثافة 50هو عبارة عن برنامج  يقوم بحساب البُنى الإلكترونية، يترجم بواسطة لغة فورتران    

 ].13-13[رفة الخصائص الفيزيائية لمجموعات من المعادنمع للتنبُّؤ  و

 :أهمُّها نذكرتاز بمجموعة  من الخصائص يم

ية الدورية   .ي ستنِد هذا البرنامج على الشروط الحدِّ

الذي تم إنشاؤه من  (Kleinman-Bylander) :ي ستخدِم هذا البرنامج الكُمون الزائف غير المحلي لــــِ 

 ].ATOM 13-13 [قِبل برنامج آخر يدُعى

 .كُمون المدارات العددية الذرية و هو( PAO)القاعدة المستنِد عليها هي  
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 .ش ام التابع لنِظرية دالِّية الكثافة-تتم الحسابات في هذا البرنامج وِفقا لمخطط كوه ن 

 .قُدرة كافيةيُمكِن تطبيق هذا البرنامج و إجراء الحسابات إمَّا على التوازي أو التسلسل ضِمن حواسيب  هبا  

 :كما يمُكن الاستفادة من هذا البرنامج أيضا في

 .حِساب الطاقة الكلِّية للنَّظام المدروس 

 .حِساب القِوى الممارسة على ذرات النِّظام 

 .حِساب مُؤثر الإجهاد 

 .حِساب الكثافة الإلكترونية 

 . حساب عزم ثنُائي الأقطاب 

 .على البُنى الأكثرِ استقراراً إجراء عمليات الاسترخاء للبُنى، بغرض الحصول  

 .إجراء عملية التحريك الجزيئي عند درجة حرارة ثابتة 

  .إجراء التحريك الجزيئي لثوابت الخلية الأوَّلية 

 (.spin)إجراء الحسابات في حالة ت واجُد السْبين  

 .حِساب كثافة الحالات 

 .حِساب بنُية عُصابات الطاقة 

المدروس، فهو يحتاج إلى ( المشكِل)ي تطلب هذا البرنامج إدخال عِداة مُعطيات مُهمَّة تتعلق بالنِّظام و كغيرها من البرامج الحسابية، 

لذرات  بتدائيةالاالتعريف بالخلية الأساسية المكوِّنة للنِّظام و ذلك انطلاقاً من الزوايا و أشعة الوحِدة الثلاثة، ثم إعطاء المواقع الذرية 

الذرات  و بين بينهتجنبا للتفاعلات الحادثة ( خلية كبيرة)في حالة دراسة العناقيد فيجب وضعُها داخل عُلبة مُحاكاة الخلية الأوَّلية، أمَّا 

فلدينا   n)،(lكما لنا حُرية الاختيار في استعمال القاعدة المتعلقة بكل مدار. المجاورة هبا و الموجودة ضِمن صورتها في جميع الجهات

مماا يعني أخذ مدار واحد، في حين أنَّ القاعدة  (Slater) و التي تُستخد م عند استعمال مدارات سْلتر  القاعدة البسيطة

يتم فيها أخذ مدارين، كما يُمكننا اختيار دراسة الأنظمة و هي في حالة استقطاب باستعمال القاعدة البسيطة  (DZ)الثنائية 
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، على أنَّ اعتمادنا عل هتِه الأخيرة ست جعل النتيجة المتوصَّل إليها دقيقة، من  (DZP)أو الثنائية المستقطبة  ((SZPالمستقطبة 

  .20]،[17خِلال تمتُّع النظام المدروس بدرجة حُرية أكبْر، و بالمقابل سيستغرق الحساب وقتاً أطول

ساب لما يلعبه من دور كبير في دقَّة النتائج  و مُدة الوقت المستغرق و هي طاقة كما أنَّ هناك مُتغير آخر يجب إدراجه في الح

الموجودة ضِمن منطقة بريلوين الأولى و التي ( النقاط)في الموجة المستوية، و أيضا التقسيمات  و المعرفة بالشعاع( Emesh)الشبكة 

، لذا يجب علينا أخذ ما توُافق تقريب النقطة  مُباشر على نتيجة الحل، حيث ش ام، التي هبا تأثير -تعُطي حلًا لمعادلة كوه ن

الموجود في النظام  (ارتباط-تبادل)باختيار نوع  Siestaيكفي في هذه المنطقة من النُّقط الكافية للدراسة، كما ي سمح لنا برنامج 

-Perdew-Burke: لـــ (GGA)ريب التدرُّج المعمَّم سنستخدمه نحن و هو تق في الحساب، كالذي للاستعانة به

Ernzerhof[20]. 

في حين يتم اختيار شبه الكُمون المستعم ل في إطار تقريب التدرُّج المعمَّم من أجل حساب الكثافة الإلكترونية عند نفس 

البحثِ عن القي م المثلى هبا بغرض تحسين التقريب، و يُمكن أيضا إضافة العديد من المتغيرات للبرنامج قبل بدأ الحساب و ذلك بعد 

 . ارب في حساب الكثافة الإلكترونيةالتق

.3.3.II  تطبيق التدرج المرافِق 

 استخدامهالذي تم  SIESTAيجب الاعتماد على  برنامج  ZnOالمركب لى  نتائج أكثر دقَّة بالنسبة لدِراسة إلتوصل   

التي تمثل كجزء ،  Atomالذرة الكمون المستخدم للعناصر الكيميائية مولد من طرف شفرة، و سابقا و استعمال القاعدة 

في استخدام نظرية دالية الكثافة بصفة كبيرة لأنه  (GGA)يختص تقريب التدرج المعمم من برنامج يستعان به في برنامج الحساب، 

 .دقيق جدا
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 .1.IIIمقدمة: 

و  DFTفي إطار نظرية دالية الكثافة ZnOلىشرح الخواص البنيوية، الالكترونية و الضوئية لأكسيد الزنك سنتطرق في هذا الفصل 

التي سنقوم و ذلك لحساب الخواص البنيوية و الالكترونية  GGAو باستعمال تقريب التدرج المعمم ، siestaباستخدام برنامج 

في   LDAو تقريب كثافة الموضع  GGAبمقارنة نتائجها مع نتائج أخرى نظرية و تجريبية، كما قمنا باستعمال تقريبي التدرج المعمم 

 . دراسة الخواص الضوئية و تحليل منحنياتها

.2.III أكسيد الزنك  دراسة بنيةZnO 

III.7.0 . بنية الخلية الأولية 

، تعرف الخلية [1-4]ذلك عبر أزمنة عديدة  ، وZnOكسيد الزنك يد من المرات إلى ثوابت شبكة أعدلقد تم التوصل في   

هي عبارة على شكل سداسي متراص و الذي يتميز  ، وWurtzite  (B4)من الشكل   ZnOالأولية المستقرة  لأكسيد الزنك 

 .C=5.305Å [5]و a=b=3 ـ 282Åــ  بـتقدر ثوابت شبكة  و  C46VP63mcبمجموعة 

 1/2، 2/1) ،(0،0،0)كل ذرتين من الزنك تحتل المواقع التالية  من أربع ذرات، و ZnOالزنك  لأكسيدتتكون الخلية الأولية 

 Wurtziteمتغير داخلي للشكل  µحيث (µ،0،0)، (µ ،1/2 ،1/1)نغراسية التالية تحتل ذرات الأكسجين المواقع الإ ، و(1/1

 :بــتعطى علاقته  Oو  Znودة بين الذي يحدد طول الروابط الموج و

µ= (1/4) + (c.2/3.a.2)                                                                (1.III)  

كما يوضح الشكل    ZnOكما يمكن أن نجد احتمالات أخرى لعملية توضع الذرات الأربع المكونة للخلية الأولية لأكسيد الزنك

1.III) .) 
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  [6].  في الاحتمالات الثلاثة الممكنة ZnOتوضٌع ذرات الخلية الأولية لأكسيد الزنك  :(III.1)لشكل ا

و   ZnO للأكسيد الأوليةالذي نستعمله من أجل حساب ثوابت الخلية  و  SIESTAتعتمد حساباتنا في هذا العمل على برنامج

 :النتائج مدونة في الجدول أدناه

 a (Å) c (Å) c/a (Å) µ الطريقة المستخدمة

 نتائجنا
(GGA) 

3.2842 5.3391 1.6257 0.7918 

GGA (PBE) 
[5] 

3.288 5.305 1.6134 0. 7878 

GGA (PBE) 
[7] 

3.286 5.299 1.6125 0.7875 

GGA (PBE) 
[8] 

3.282 5.294 1.6130 0.7876 

LDA 
[9] 

3.186 5.150 1.6164 0.7888 

 عمل تجريبي
[10] 

3.25 5.207 1.6021 0.7804 

 عمل تجريبي
[11] 

3.242 5.188 1.6002 0.7834 



 نتائج الدراسة                                                                                 الفصل الثالث   
 

52 
 أكاديميمذكرة ماستر

 

 عمل تجريبي
[12] 

3.25 5.21 1.6030 0.7843 

GGA (PBE) 
[13] 

3.289 5.308 1.6138 0.7879 

LDA 
[14] 

3.250 5.210 1.6030 0.7843 

LDA 
[15] 

3.189 5.237 1.6534 0.7974 

 عمل تجريبي 
[16] 

3.250 5.204 1.602 0.382 

  عمل تجريبي
[17] 

3.258 5.201 1.601 0.3823 

 .و مقارنتها مع نتائج نظرية و تطبيقية ZnOثوابت الخلية الأولية للأكسيد  :(III.1)الجدول      

وجدنا القيم التالية حيث تمكنا من حساب ثوابت الخلية الأولية  ، Siestaو الاستعانة ببرنامج  DFTفاستعمالنا لنظرية دالية الكثافة 

3. 284 Å  من أجل الثابتa 5.933و القيمة Å  من أجل الثابتc بما أنها بنية سداسية ففي جميع الحالات نجد ،a=b 

 .γ=120.242°و α=β=90.042° الزوايا فيما تبقى من الدراسة، و ثوابت aلذا سنكتفي بذكر الثابت 

فتحصلنا على القيمة  بطة بين الزنك و الأكسجينالذي يحدد طول الراالداخلي  المتغيرو هي  µتطرقنا في عملنا أيضا إلى حساب 

في الجدول  إليهافنلاحظ أن النتائج التي تحصلنا عليها تتوافق بحد كبير مع النتائج النظرية و التطبيقية التي تطرقنا  0.7918 بــالمقدرة 

يها، بغرض مقارنتها بالقيم التجريبية التي فقد قمنا أيضا بحساب نسبة الخطأ الموجود في القيم المتحصل عل7-17] ،[5،للمراجع  أعلاه

، فنلاحظ أن قيم الخطأ المحسوبة c 1.9%و بالنسبة للثابت  1.07% هي aأخذناها كمرجع، فوجدنا قيمة الخطأ بالنسبة للثابت 

 .فيدل ذلك على أن طريقة الحساب جد دقيقة ،جد صغيرة

.2.2.III  طاقة تشكل أكسيد الزنكZnO 

 :و ذلك وفق العلاقة التالية (Zn-O)، من أجل كل زوج ZnOالزنك  أكسيدتم حساب طاقة تشكل 
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                                                     (2.III)                         

 :حيث

 .طاقة التشكل :

 .الطاقة الكلية لأكسيد الزنك الحرة :

 .الطاقة الكلية لذرة الزنك الحرة :

 .الطاقة الكلية لذرة الأكسجين الحرة :

 :ندون نتائج حساب طاقة التشكل لأكسيد الزنك في الجدول التالي

 (eV()Zn-O)طاقة تشكل الزوج 

 نتائج نظرية أخرى نتائجنا

GGA-PBE (10.50) PBE-PW91 (8.93)            [18]  

PP-PBE-DZP (8.08)                     [6] 

LDA (CA) (7.24)              [19]  

                      [20] (7.52 )GGA 

GGA (7.07)                     [20] 

PP-LDA-PW(10.57)        [21]  

PP-PBE-PW (8.98)          [21]  

 .(Zn-O)تشكل الزوج  طاقة :(III.2) الجدول
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 ،eV 10.50هي (Oمع ذرة أكسجين  Znذرة زنك )فقيمة تشكل أكسيد الزنك المتحصل عليها من أجل ربط كل زوج واحد 

 :قريبة من النتائج النظرية التي توصل إليها كل منهي فنلاحظ أن هذه النتيجة 

                     [21-18.16]         ’’M. Topsakal and other’’  ‘’L. A. Mancera’’   and others. 

3.III. الخصائص الإلكترونية 

 .1.3.IIIبنية عصابات الطاقة 

الالكترونات من قمة عصابة التكافؤ إلى أسفل عصابة ( نقل)بأنه الطاقة اللازمة لإثارة ( فجوة الطاقة)يعرف مانع الطاقة 

تستقر فيها الالكترونات في أنصاف النواقل النقية، تسمح  النقل، و قد سميت بالممنوعة لأنها مكان خالي من الحالات الالكترونية و لا

تعد فجوة الطاقة واحدة من أهم . قيمة الفاصل الطاقوي من التمييز بين العوازل، أنصاف النواقل، أنصاف المعادن، المعادن و النواقل

عديد من الأجهزة الالكترونية مثل الخلايا الثوابت الضوئية في فيزياء أنصاف النواقل التي تحدد صلاحية أنصاف النواقل لتصنيع ال

 .الشمسية و الكواشف و الثنائيات الضوئية و غيرها

، ففي دراسة الخصائص الإلكترونية للجسم المادي تعد وليةتعتبر منطقة بريليون بأنها المنطقة الأقرب لنقطة الأصل و هي الخلية الأكما 

كما نشير إلى أن دراسة الخصائص على هذه المنطقة يمكن تعميمها في ما بعد على سائر منطقة بريليون اللبنة الأولى في هذه الدراسة،  

 :يمثل الشكل التالي منطقة بريليون المتعلقة بالشكل السداسي. ZnOالأكسيد 
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 .Wurtziteمنطقة بريليون لبلورة من النوع  :(III.2)الشكل 

لكونهما من بين  GGAو تقريب التدرج المعمم  DFTبنظرية دالية الكثافة نا استع ZnOلتحديد فجوة الطاقة لأكسيد الزنك 

تم حسابها من أجل  ZnOأحسن الطرق المناسبة و المخصصة في دراسة البنى الإلكترونية للمواد، فبنية عصابات الطاقة لأكسيد الزنك 

  (a=3.284 Å  / c=5.339 Å  /  α =β=90.0428°   / γ=120.224°) .الشبكة التي تحصلنا عليها سابقا ثوابت

  ZnO:التالي بنية عصابات الطاقة لأكسيد الزنك يوضح المنحنى 

 

 

 

 

 

 

 .Wurtziteفي الطور   ZnOبنية عصابات الطاقة لأكيسيد الزنك  :(III.3)الشكل 
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س الخط الَّذي يمر نلاحظ من الشكل السابق أن أعلى قمَّة لعصابة التكافؤ و أدنى قمَّة لعصابة التوصيل تتوضعان على نف

 .eV 0.68بــيمتلك فجوة مباشرة و تقدر قيمتها  ZnOسر ذلك بأن أكسيد الزنك و نف، Γبالنقطة 

تعطي نتائج أصغر من النتائج التجريبية، و يدل ذلك  (GGA)فالنتيجة التي توصلنا إليها لبنية عصابات الطاقة و المحسوبة بطريقة 

، [22](GGA + Ud+ Up)و ( GGA + Ud)قريبة من الصحة، بعكس طريقتي على أن هذه الطريقة لا تعطي نتائج 

صغر من قيم النتائج التجريبية، نفس الحال أيضا أتكون  (GGA)فوجدنا أيضا قيمة الفاصل الطاقي المحسوبة بتقريب التدرج المعمم 

 .[23] العملكما يوضحه   تكون قيمة عصابة الطاقة أقل من القيمة التجريبية (LDA)مع تقريب الكثافة المحلية 

وجود  من خلال هيكل بنية عصابات الطاقة لاحظنا وجود عصابتين في منطقة التوصيل، و يتواجد عدد كبير منها في منطقة التكافؤ، و

 .eV 0.68بــفجوة طاقة صغيرة تقدر 

 :أخرى سندرج في الجدول التالي قيمة الفاصل الطاقي و نقارنها مع قيم نظرية و تجريبية

 

 

 

 .و مقارنتها مع قيم نظرية و تطبيقية Egقيمة الفاصل الطاقي  :(III.3)الجدول 

ريبة جدا من النتائج النظرية المدونة في الجدول يبدو لنا أن قيمة الفاصل الطاقي التي تحصلنا عليها عن طريق حسابنا في هذه النظرية ق

، بحيث Egتقزم من حجم قيمة  DFTأعلاه، كما نلاحظ أيضا أنها بعيدة نوعا ما من النتائج التجريبية لأن نظرية دالية الكثافة 

 .من القيمة التجريبية 79%قيمة الفاصل الطاقي المحسوبة أقل بحوالي  

 

 

GGA 
[24] 

LDA 
[25] 

GGA 
[7] 

GGA 
[5] 

 نتيجتنا
GGA 

 

الطريقة 
 المستعملة

0.77 0.88 0.74 0.71 0.68 Eg (eV) 
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2.3.III .الجزئية ية وكثافة الحالات الكل 

لدراسة كثافة الحالات و من أجل فهم حركة الإلكترونات القريبة من مستوي فيرمي يلزمنا معرفة كثافة الحالات الجزئية 

لذا سنقوم بشرح   ،و هو في الحالة المصمتة ZnOلعنصري الزنك و الأكسجين التي ساهما في تكوين كثافة الحالات الكلية للأكسيد 

 :كثافة الحالات الكلية و الجزئية لأكسيد الزنكيوضح  الشكل التالي و  .ZnO للأكسيدية و الجزئية كثافة الحالات الكل

 

 

 

 

 

 

 

 .في الحالة المصمتة ZnOالجزئية لأكسيد الزنك  كثافة الحالات الكلية و  :(III.4)الشكل 

.1.2.3.IIIكثافة الحالات الكلية 

، يمثل (الزنك و الأكسجين ) جميع الذرات الموجودة في المركب مع بعضهمة مساأي  ،تخص كثافة الحالات الكلية كل المركب  

و الذي يمثل  ]-20الى   eV ] 0حيث نلاحظ في المجال الممتد من الطاقةبدلالة  DOSالشكل السابق تغيرات كثافة الحالات 

قليلة نوعا  الالكترونات انتقال احتماليةكون فيها ت states/eV1.5  لــــ تقريبا الموافقة eV 2عصابة التكافؤ وجود قم ة تقدر بحوالي 

 يوافقهاتقريبا ما  eV 4.8-ــــ  بـ المقاربة لطاقة تقدرما، تليها أعلى قمة لكثافة الحالات و المتواجدة بالقرب من مستوي فيرمي و 
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و التي تمثل  eV 0.68]إلى[ eV 15.5 ، كما تم تسجيل قيم لكثافة الحالات في المجال الممتد من states/eV3.2حوالي 

فيبدو لنا أن القمم المتواجدة في تلك الأخيرة و القريبة من مستوي فيرمي تكون هبا نفس القيمة تقريبا أي أنها تمتاز  ،عصابة النقل

قمم صغيرة  بتواجد لكثافات الحالات في هذه المنطقة مقارنة بالحالة المصمتة التي تكون فيها كثافة الحالات منعدمة، كما لوحظ وجود

  ]-3.3 إلى  -eV ] 3.3 تسجيل قمم عالية لكثافة الحالات و ذلك في المجال من ،بينما تملكثافات الحالات في منطقة عصابة النقل

 .و هذا ما يوافق طبعا عصابة التكافؤ الغنية بتواجد الإلكترونات

 .2.2.3.III الحالات الجزئية كثافة 

 :جينالتوزيع الإلكتروني لذرة الأكس-/1

8O : 1S22S22P6. 

 :التوزيع الإلكتروني لذرة الزنك-/ 2     

30Zn: 1S22S22P63S23P63d104S2. 

 3dنلاحظ تواجد قمم لكثافة الحالات في منطقة عصابة التكافؤ يرجع في الأساس إلى المحط  (III.4)من خلال الشكل 

لعنصر  Pتواجدة في عصابة النقل ترجع في الأساس إلى المحط ، و القمم الصغيرة الم(O)لعنصر الأكسجين  Pو المحط  (Zn)للعنصر 

لعنصر الزنك، و عليه نستطيع أن نقول أن المسؤول عن كثافة الحالة المتواجدة في منطقة  Pو   Sمع مشاركة المحطان (Zn)الزنك 

ظهر لنا في الشكل أيضا محط رابط غالبة، ي dمساهمة المدار أن   كماللأكسجين،   pلعنصر الزنك و المدار  dالتكافؤ هو المدار 

، تكون احتمالية انتقال eV 2و محط ضد رابط بجوار قيمة الطاقة   eV 1.8-بــبالقرب من مستوي فيرمي و ذلك عند طاقة تقدر 

 .الخ...الإلكترونات من عصابة التكافؤ إلى عصابة النقل كبيرة جدا إذا ما تم تعرض الأكسيد إلى تحفيز خارجي كالضغط و الضوء 
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4.III .الخصائص الضوئية  

تعد دراسة الخصائص الضوئية أهم مصدر لإعطاء معلومات حول تركيبة الحزم الإلكترونية، لذلك نقوم بتسليط حزمة 

، و التي تتمثل من الأشعة الكهرومغناطيسية تنتج هاته الأخيرة ثلاثة ظواهر (مجموعة ذرات متراصة)فوتونات على جسم مادي 

 :كما يوضحه الشكل التالي،[27] (عكاس، انكسارامتصاص، ان)

 

 

 

 

 

 

 

          .[27] الإشعاع الكهرومغناطيسي مع المادة تفاعلات  :(III.5)الشكل 

عند قيامنا بتحليل و دراسة هذه الظواهر نتمكن من معرفة مناطق الامتصاص العليا لمستويات الطاقة نتيجة انتقال إلكترونات من 

 : عصابة النقل و سنتطرق في دراستنا ما يليعصابة التكافؤ إلى
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1.4.III. معامل الامتصاص  

 (:LDA) ،(GGA)باستعمال تقريبي  ZnOلأكسيد الزنك  الامتصاصمعامل  (III.6)المنحنى يمثل 

 

 

 

 

 

 

 .ZnOمعامل الامتصاص للأكسيد منحنى  :(III.6) الشكل

ذان يظهران لال و (GGA،LDA)باستعمال التقريبين  Eg (eV)اقة بدلالة الط Aتغيرات الامتصاص  (III.6)يمثل الشكل 

 :فعند.تطابقين على بعضهما البعضم تقريبا

 حافة الامتصاص الأساسية: 

عندما تتساوى طاقة  هذا و هي عبارة عن الزيادة السريعة الحاصلة في الامتصاص و ]0.33 إلى 0[في المجال الممتد من

قطة في حزمة التكافؤ و أدنى نقطة في حزمة و التي تمثل أقل فرق في الطاقة بين أعلى نالإشعاع الممتصة و طاقة الفجوة 

 .  Egــــبالتوصيل و التي تسمى 

 منطقة الامتصاص الأدنى: 

 ]10000[ إلى 50000 [، ] 03300 إلى 0 [ من ما يوافق قيم امتصاص ]23 إلى[18 ،  10]إلى0.68  [في المجالين مننجد 
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 مما يصعب علينا دراسة الامتصاصية بسبب تعزي انتقالات الالكترونات من مستوي ،جدا اكون الامتصاص ضعيفالترتيب، ي على  

 . مستوي آخر إلى 

 الامتصاص العالي منطقة: 

الامتصاص العالي أي أن الالكترونات  شدةيمثل  ]  75000إلى[ 76000 الامتصاص من الذي يوافق  ]  18إلى[ 10 في المجال 

الامتصاص التي  شدةيمكننا أن نلاحظ ذلك من أعلى كما عصابة النقل في المستويات الممتدة بينهما،   إلىصابة التكافؤ تنتقل من ع

 1130000و 1133000، 1133000من قيم امتصاص  وافقهاما ي eV11 ،eV 11 ،eV 13 عندتتبع بثلاثة ذروات 

 .على الترتيب

تكون شفافة  ZnOأن مادة  ،LDAو GGAتقريبين ذاك في حالتي استخدامنا للو نستنتج في الأخير من تحليلنا للمنحنى أعلاه 

 18]إلى[ 10 و ممتصة في منطقة الفوق بنفسجية في المجال من  ]23 إلى[18 ، ]  10إلى0.68  [في المنطقة المرئية للمجالين من

[27]. 

2.4.III.  معامل الخمود 

 (III.7):  الشكلفي  ZnOلأكسيد الزنك  kمعامل الخمود منحنى ندرج 

 

 

 

 

 



 نتائج الدراسة                                                                                 الفصل الثالث   
 

62 
 أكاديميمذكرة ماستر

 

0 5 10 15 20 25

0.0

0.4

0.8

1.2

1.6

E
x

it
in

ct
io

n
 c

o
ef

fi
ci

en
t 

Energy (eV)

 ZnO-GGA

 ZnO-LDA

 

 

 

 

 

 

 

 

 .ZnOلأكسيد الزنك  Kمعامل الخمود  منحنى  :(III.7) الشكل

حيث نلاحظ  )  GGA) ،LDAلتقريبينهذا باستخدامنا ل و (eV) بوحدة معامل الخمود بدلالة الطاقة تغيرات (III.7)يمثل الشكل 

المجال  بينما فيل الخمود بسبب تواجده في العصابة الممنوعة، عدم تسجيل أي قيمة لمعام، 0.68]لى إ eV 0 [ في المجال منأنه 

نلاحظ أن معامل الخمود في هذا المجال يزداد تدريجيا مع زيادة الطاقة و يكون أعضميا عند حافة  ]2لى إ eV] 0.33  الممتد من

كما سجلت خلاهبا  ،الضعيفة باتذبذهذه المنطقة مجموعة من ال شهدت ]23لى إ eV ] 2  ، و في المجالالأساسيةالامتصاص 

إلى سلوك الضوء عند نصف  التذبذبيعود ذلك و  ،على الترتيب 1.2و  0.11 ــــالموافقة لeV 10.25 و   7.5eVذروتين عند

 .[27] ناقلال

3.4.III .الموصلية الضوئية  

 .ادة، و يرمز هبا بالرمز حزمة ضوئية على الم إسقاط، نتيجة (فجوات الكترونات)تعرف على أنها زيادة عدد الحاملات 
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 : (LDAو GGA)منحنى الموصلة الضوئية بالتقريبين  (III.8)و سنوضح في الشكل 

 

 

 

 

 

 

 

 .ZnOالموصلة الضوئية لأكسيد الزنك منحنى  :(III.8) الشكل

 GGA ينتقريبدام كل من الهذا طبعا باستخ و( eV)بوحدة  تغيرات الموصلة الضوئية بدلالة الطاقة (III.8)يمثل الشكل 

نها موجودة قيمة للموصلية الضوئية لأ أيعدم تسجيل  ]0.33 إلى eV] 0المتطابقتين، حيث نلاحظ في المجال الممتد من  LDAو 

لغ حتى تب اتزايد التي تشهدو التي توافق قيم الموصلة الضوئية  ]12 إلى eV] 0.33في المجال الممتد من في العصابة الممنوعة بينما 

تناقص كبير جدا   ]23 إلى eV] 12 المجال منيكون في   كما،  350000 (oum/cm-1)ما يوافق   11eV الطاقة الذروة عند

 .]30000 إلى 35000 [ قيمة الموصلية أي من من

اص و أعلى توصلنا من خلال تحليل الشكل أعلاه أن منحنى الامتصاصية و منحنى الموصلة الضوئية يتطابقان في أعلى طيف للامتص

 .[28] شبه موصل ZnOذروة في الموصلة الضوئية متطابقان و هذا ما يؤكد أن مادة 
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4.4.III.  الانعكاسية 

 :(LDAو GGA)الانعكاس لأكسيد الزنك باستعمال التقريبين منحنى المدون أدناه   يمثل الشكل

 

 

 

 

 

 

 

 .ZnOلأكسيد الزنك  الانعكاسمنحنى  :(III.9)الشكل 

)Rالانعكاس منحنى  (III.9) يمثل الشكل  eV 0عند  0.03انطلاقا من القيمة تتزايد الانعكاسية فيلاحظ أن بدلالة الطاقة،  (

أكسيد )، ثم تبدأ في التناقص بسرعة من أجل الطاقات العليا، و هذا يعني أن هذه المادة eV 20عند الطاقة  0.23 إلىحتى تصل 

 .[28] ف النواقلأنصا تسلك سلوك( ZnOالزنك 
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5.4.III .قرينة الانكسار 

 (:LDA)، (GGA)باستعمال تقريبي  معامل الإنعكاس لأكسيد الزنكمنحنى التالي  و يوضح الشكل

 

 

 

 

 

 

 

 .ZnOمعامل الانكسار لأكسيد الزنك منحنى  :(III.10)الشكل 

) nمعامل الانكسار منحنى  (III.10) يمثل الشكل  يعتبر الانكسار مهما فقط في المنطقة غير حيث  ،(eV)الطاقة  بدلالة (

يتزايد و من ثم ، 1.6 هي( ZnO) للمركب (n0) الممتصة، و التي تقع تحت فجوة الطاقة، تكون قيمة معامل الانكسار الساكن 

) nمعامل الانكسار  دبدبات صغيرة و متناقصة  كما تم رصد،  eV 4 الطاقةعند  1.5بلغ القيمة يمع تزايد طاقة الفوتونات ل (

 . [29]الانعدام إلىتؤول ل

6.4.III .لثابت العزل  الجزء التخيلي 

 (:LDA)، (GGA)باستعمال تقريبي  لثابت العزلالجزء التخيلي التالي منحنى  يوضح
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        .ZnOلأكسيد الزنك  لثابت العزلزء التخيلي الج :(III.11)الشكل 

التي  eV 2، حيث نلاحظ تسجيل أول عتبة للامتصاص عند النقطة بدلالة الطاقة لثابت العزلالجزء التخيلي  (III.11)ليمثل الشك

، نتيجة انتقال الكترونات من أعلى عصابة التكافؤ إلى أدنى نقطة في عصابة النقل، حيث يرافقها تناقص لأطياف الجزء 5تبلغ ذروتها 

 .[30] التكافؤ خالية من الالكترونات عصابةتكون فنعدم تأن  إلى ] 23الى 2.3  [ (eV)التخيلي في المجال الممتد من 
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 الخلاصة العامة

و ذلك باستعمال نظرية دالية الكثافة  .تم في هذا العمل دراسة الخصائص البنيوية و الالكترونية و الضوئية لأكسيد الزنك

DFT  و الاستعانة ببرنامجSiestaريب التدرج المعمم ، فقد استعملنا تق(GGA-PBE ) من أجل حساب الخواص البنيوية و

الالكترونية و شرحها بالتفصيل، كما قمنا بمقارنة نتائجنا بقيم نظرية و تجريبية للتأكد من صحة حساباتنا، و استعملنا تقريبي كثافة 

نيات الامتصاصية، الانعكاسية، معامل من أجل دراسة الخواص الضوئية و تحليل منح (GGA)و التدرج المعمم  LDA) )الموضع

 .الخ...الخمود

 :يمكن تلخيص النتائج المتحصل عليها فيما يلي

 :الخواص البنيوية-/7  

 wurtzitو المتغير الداخلي للشكل  ،cو aثوابت الشبكة البلورية )هناك توافق جيد بين نتائج حساباتنا لمعاملات البنيوية  -

µ القيمة ،c/a) ة مع النتائج النظرية في المنشورات العلمية باستعمال التقريبينللحالة الأساسي (LDA) (GGA). 

 .كما لاحظنا توافقا مثاليا بين نتائجنا و النتائج التجريبية السابقة و هذا ما يدل على أن نتائجنا جد دقيقة -

ريب التدرج المعمم باستعمال تق( Zn_O)من أجل كل زوج  ZnOلققد قمنا أيضا بحساب طاقة تشكل أكسيد الزنك  -

(GGA_PBE)  10.50فتحصلنا على القيمة eV  فقمنا بمقارنتها مع نتائج نظرية أخرى فلاحظنا توافقا معقولا مع

 L.A.Mancera''عن نتائج  (GGA)النتائج النظرية السابقة حيث لا يتجاوز الاختلاف النسبي بين نتائجنا باستعمال

 M.Topsakal  ''. 

 :يةالخواص الالكترون-/0

 .عائلة أنصاف النواقل بموانع أساسية مباشرة إلىتنتمي  ZnOبينت نتائج الحسابات أن مادة أكسيد الزنك  -
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  a=3.284 Å)من أجل ثوابت الشبكة المتحصل عليها سابقا  ZnOتم حساب بنية عصابات الطاقة لأكسيد الزنك  -

/ c=5.339 Å  /  α =β=90.0428°   / γ=120.224°.) 

 . eV 0.68ــــ بيملك فجوة طاقة مباشرة و صغير تقدر  ZnOأكسيد الزنك  توصلنا إلى أن -

مع قيم نظرية و تجريبية فلاحظنا أن نتائجنا قريبة جدا من النتائج النظرية و بعيدة نوعا  Egقمنا بمقارنة قيمة الفاصل الطاقي  -

 .Egما من النتائج التجريبية لأن نظرية دلية الكثافة تقزم من حجم قيمة 

 تحليل كثافة الحالات الالكترونية الكلية و الجزئية لأكسيد الزنك أن المسؤول عن كثافة الحالة المتواجدة في منطقة التكافؤ بين -

 .لعنصر الأكسجين pلعنصر الزنك و المدار  dهو الدار 

 :الخواص الضوئية-/3

 k()، معامل الخمود n()، قرينة الانكسارR()الانعكاسية  ،a()الامتصاصية ، ε2()تم حساب الجزء التخيلي  -

 .، الموصلية الضوئية 

تكون شفافة في المنطقة المرئية  ZnOأن مادة  إلى توصلناGGA و  LDAمن خلال تحليلنا لمنحنى الامتصاصية بتقريبين  -

 . 18]إلى[ 10و ممتصة في المنطقة الفوق بنفسجية في المجال ]23 إلى[18 ،  10]إلى[0.68 للمجالين 

 .استنتجنا من تحليلنا لمنحنى معامل الخمود أن هناك علاقة عكسية بين معامل الخمود و الامتصاصية -

لامتصاص من خلال تحليل الشكل أعلاه أن منحنى الامتصاصية و منحنى الموصلة الضوئية يتطابقان في أعلى طيف ل وجدنا -

 .شبه موصل ZnOو أعلى ذروة في الموصلة الضوئية متطابقان و هذا ما يؤكد أن مادة 

 .النواقل أنصاف تصرف تتصرف (ZnO الزنك أكسيد) المادة هذه أن استنتجنا الضوئية الموصلية لمنحنى تحليلنا وعند -
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 : خلاصة

، و ذلك بالاستعانة بنظرية دالية ZnOالعمل قمنا بدراسة بنيوية، إلكترونية و ضوئية لأكسيد الزنك في هذا 
، حيث (GGA)و استخدام تقريب التدرج المعمم  Siesta، تمت هذه الدراسة باستعمال برنامج DFTالكثافة 

كما تم حساب . ج نظرية و أخرى تطبيقيةقمنا بحساب ثوابت الخلية الأولية فوجدنا نتائجنا تتفق إلى حد بعيد مع نتائ
بنية عصابات الطاقة، كثافة الحالات،  :مثل ZnOالعديد من الخصائص الإلكترونية و الضوئية للمركب 

الخ التي بينت أن هبذا المركب ميزات خاصة تمكنه من أن يدرج ...الإمتصاصية، الإنعكاسية، قرينة الإنكسار، التخامد
 .ترونية و الإلكتروضوئيةفي تركيب المركبات لإلك

Abstract: 

In this work, we have studied the structural, electronic and optical 
properties of Zinc Oxide ZnO; using the Density Function Theory 
(DFT). This study was carried out using the Siesta program by using 
Generalized Gradient Approximation (GGA). Where we calculated the 
initial cell constants. We found our results are in convenient with 
theoretical and practical results. Many of the electronic and optical 
properties of ZnO were also calculated, for example: energy band 
structure, states density, absorption, reflectivity, refractive index, 
damping...etc, which showed that this compound has special features that 
enable it to be included in the synthesis of electronic and optoelectronic 
compounds. 

 

 

 


